First principles study on the bonding states and diffusion of CN molecule in crystalline silicon by ミツダ, ナオキ & 光田, 直樹
Osaka University

















博士の専攻分野の名称  博 士（理 学） 
学 位 記 番 号  第  ２０６２６  号 
学 位 授 与 年 月 日  平成 18 年７月 20 日 
学 位 授 与 の 要 件  学位規則第４条第１項該当 
            基礎工学研究科物理系専攻 
学 位 論 文 名  First principles study on the bonding states and diffusion of CN 
            molecule in crystalline silicon 
            （結晶シリコンにおける CN 分子の結合状態と拡散についての第一原理的 
            研究） 
論 文 審 査 委 員  （主査） 
            教 授 吉田  博 
            （副査） 
            教 授 鈴木 義茂  教 授 夛田 博一  助教授 森川 良忠 
【６】




 低コストで作製可能な水素化アモルファス Si（a-Si：H）・微結晶 Si（μc-Si）太陽電池、そしてこれらを組み合わ
せたタンデム型太陽電池に期待が寄せられている。しかし、a-Si：H 太陽電池は光劣化現象を、μc-Si 太陽電池は結
晶粒界における電気特注の低下の問題を抱えており、解決が必須である。 










えられる。また、CN 分子は結晶内において選択的に欠陥を終端することが可能であり、結晶内部で CN 分子が欠陥
を終端すると複数の Si 原子と結合しネットワークを形成することで安定な構造となることが判明した。 
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う経路でなく、Si-Si 結合間を Si-C-Si、（Si-N-Si）結合状態を形成しながら、CN が対を作って交互に相手のまわり
に回転し、常に Si との結合を維持しながら拡散障壁を低くし、その中を拡散する独創的な拡散機構を明らかにした。
また、その時の結晶内での拡散のポテンシャル障壁は 0.6 eV-1 eV と低く、その障壁の高さはフェルミ準位に大きく
依存することを発見している。さらには、CN 分子は結晶内において選択的に欠陥を終端することが可能であり、結
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